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(論文審査の要旨)  
 学士（工学），修士（工学）野澤拓磨君の学位請求論文は「分子シミュレーションを用いた棒状液
晶分子の研究 －相転移及び液滴核生成の解析とその高速化－」と題し，8 章から構成されている． 
 液晶は液体のような流動性があり，かつ結晶のような長距離秩序を持つ状態の総称である．液晶
はディスプレイの表示素子として広く用いられており，近年では構造材料やマイクロ流体デバイス
としての応用にも注目されている．液晶についてはこれまでも多くの研究がなされているが未解明
な問題も多い．例えば，液晶分子に付加されたキラリティやダイポールは，液晶の物性に大きな影
響を与えるが，これらの相互作用が共存した場合にどのような影響があるかは明らかではない．ま
た一次相転移の初期過程である核生成においても，液晶のような一軸性の異方性分子の核生成過程
については解明されていない．本論文では，棒状液晶分子について相転移および液滴核生成の現象
について分子シミュレーションを用いて解析を行っている．またこれらの系を扱うための分子動力
学シミュレーションについて，クーロン力の計算の高速化に関する研究を行っている． 
 第 1 章では本論文の背景および目的，構成を，第 2 章では本論文で扱っている液晶について，第
3 章では分子シミュレーションの基礎理論ついて説明している．第 4 章から第 7 章に結果を示して
いる． 
 第 4 章では，粗視化された棒状液晶分子のモデルによるモンテカルロシミュレーションを行い，
相転移に関する解析を行っている．本章では液晶分子にキラリティとダイポール付加したモデルを
用いている．分子を並ばせようとするダイポール相互作用と分子を捻れた配置にしようとするキラ
リティが相反することにより，スメクチック相の形成が阻害されることを見いだしている．また，
そのような場合には弱い層構造を持ったコレステリック相が現れることを示している．  
 第 5 章では，一軸性の異方性分子として粗視化された棒状液晶分子を扱い，液滴核生成の分子動
力学シミュレーションを行っている．液晶の均一核生成は高い配向状態から始まり，一度分子配向
が乱れた状態を経て，ネマチックな液滴が生成されることを見いだしている．さらに様々な種類の
液晶分子において液滴の伸長と配向の関係を調べることで，ポテンシャルの異方性によってクラ
スターの性質がどのように変化するかを明らかにしている． 
 第 6 章では，原子レベルのモデル液晶分子を用いて棒状液晶分子の分子動力学シミュレーション
における Isotropic Periodic Sum (IPS) 法の有効性の評価を行っている．IPS 法はクーロン力などの長
距離相互作用の計算に有用であり，大規模な並列実行環境下において高速な計算が期待されてい
る．本章では IPS 法が液晶のように先端に大きな電荷の偏りがある分子系においても有効であるこ
とを見いだしている． 
 第 7 章では，分子動力学シミュレーションの汎用パッケージへの IPS 法の実装の研究を行ってい
る．テーブル関数を用いることで汎用パッケージでも IPS 法を用いて先行研究の結果を再現できる
ことを明らかにしている．またカットオフ境界における IPS 法のポテンシャルが滑らかではない場
合には，グループカットオフの影響が顕著であり注意が必要であることを示している．  
 最後に第 8 章で研究全体に関する結論を述べている． 
 以上要するに，本論文の著者は，分子シミュレーションを用いて液晶の相転移や核生成の研究を
行った．また，それらの計算に必要となる液晶分子の分子動力学シミュレーションの高速化に関す
る研究を行った．その成果は，粗視化モデルを用いて液晶の物理現象を明らかにするだけでなく，
原子レベルの液晶分子のシミュレーションを高速に行うため研究に寄与するものであり，工学分野
への応用が期待できる．よって，本論文の著者は博士(工学)の学位を受ける資格があるものと認め
る． 
 
 
学識確認結果 
 
学位請求論文を中心にして関連学術について上記審査委員で試問を行い，当該
学術に関し広く深い学識を有することを確認した． 
また，語学（英語）についても十分な学力を有することを確認した． 
 
